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摘要: 采用平均键能作为参考能级计算了十种金属2半导体接触势垒高度, 其计算结果与实验值的符合程度
不亚于 T ersoff 和M o¨nch 所采用的电中性能级方法, 计算结果表明平均键能方法和 T ersoff 提出的电中性能级
方法一样, 可作为金属2半导体接触势垒高度的一种理论计算方法。
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Theoretica l Calcula tion of Barr ier He ight of
M eta l- sem iconductor Con tacts
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(D ep t. of P hy s. , X iam en U niv. , X iam en, 361005, CH N )
Abstract: T aken the average2bond2energy as the reference level, ten barrier heigh ts of m et2
a l2sem iconducto r con tacts are ca lcu la ted. T he co inciden t degree of ou r ca lcu la t iona l va lues and
experim en ta l va lues is no t less than tha t of charge2neu tra lity po in t m ethod, adop ted by T ersoff
and M o¨nch. It show s tha t the average2bond2energy m ethod, sim ila r to T ersoff’s charge2neu2
t ra lity po in t m ethod, can be u sed as one of the m ethods in theo ret ica l ca lcu la t ion of m eta l2sem i2
conducto r con tacts.
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图 1 (a)、(b) 分别表示 Scho t tky [ 3 ]最早提出的
接触势垒模型和目前在半导体器件物理中采用的
Bardeen 接触势垒模型[ 4 ]。图中 <m 和 ς s 是金属的
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功函数和半导体的亲和势, EmF 和 E sF 是金属和半导
体的费米能级, E c、E v 和 E g 是半导体的导带底、价
带顶和禁带宽度。在两种接触模型中在零偏压时,
半导体费米能级 E sF 与金属费米能级处于同一能
量水平线上, 电子和空穴的接触势垒高度 <Bn和 <Bp
可表示为:
<Bn = E c - E sF (1a)
<Bp = E sF - E v (1b)
图 1　 (a) Scho ttky 模型; (b ) Bardeen, Cow ly and Sze
模型
F ig. 1　 (a) T he model of Scho ttky; (b ) T he model of
Bardeen, Cow ly and Sze
显然, <Bn+ <Bp = E c- E v≡E g。在图 1 (a)的 Scho t tky
势垒模型中, <Bn= <m - ς s, 接触势垒高度 <Bn应该与
金属功函数 <m 密切相关。但是在许多共价键半导
体的研究中发现, Scho t tky 势垒高度 <Bn或 <Bp值几
乎与金属的功函数 <m 无关, Scho t tky 模型不能适
用。随后Bardeen 提出, 半导体表面态的存在可以
严重影响 Scho t tky 势垒, 如果半导体表面费米能
级“钉扎”于高表面态的能级位置, 将使得 Scho t tky
势垒高度不受金属功函数的影响。Cow ley 和 Sze [ 4 ]
基于Bardeen 的费米能级“钉扎”模型, 在接触界面
附近金属表面电荷Q m、半导体表面电荷Q ss以及半
导体区的耗尽层电荷Q sc相互平衡条件下 (即Q m +
Q ss+ Q sc= 0) , 导出半导体器件物理中通常采用的




能级有 sp 3 杂化能 (E h )、电中性能级 (EB ) [ 5 ]、介电
函数隙中能级 (ED )、以及平均键能 (Em ) [ 1 ]等参考
能级。如果把这些参考能级与接触势垒中半导体界
面附近的费米能级 E sF 联系在一起, 就可以由式
(1a)的 E c- E sF 确定接触势垒高度 <Bn值。且已注意






中的电荷Q sc= 0, 图 1 (b) 的接触势垒模型应该简
化为图 2。图 2 中半导体的导带底 E c、价带顶 E v 和
费米能级 E sF , 是三条互相平行的水平线, 因此势垒




F ig. 2　T he model of barrier heigh t of m etal2sem icon2
ducto r con tact
3　金属2半导体接触势垒高度计算中
的电中性能级和平均键能
　　T ersoff [ 5 ]根据金属2半导体接触势垒高度几乎
与金属种类无关的实验事实以及表面态对费米能
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级的“钉扎”作用, 提出计算金属诱生能隙态
(M IGS) 的电中性能级 EB 方法, 并用于确定接触
势垒高度。在 T ersoff 的计算中, 先采用LA PW 能
带计算方法计算半导体材料的能带本征值 E n (k ) ,
再由 E n (k )构成实空间格林函数:
G (R , E ) =∫d3 r∑n, k
7 3nk (r) 7 nk (r + R )




E - E n (k )
(2)
其中, k 是布里渊区中的波矢, n 是能带序号, R 是
格矢量, 7 nk是能带本征值 E n (k ) 的布洛赫波函数。
T ersoff 考虑到能带计算中采用局密度泛函交换关
联势所引起带隙计算值比实验值偏小的问题, 先根
据带隙实验值对能带 E n (k ) 计算值进行修正, 然后
代入式 (2) 由 G (R , E ) = 0 计算出电中性能级 EB
值。T ersoff 认为半导体表面费米能级“钉扎”于电
中性能级 EB 位置, 即 E sF = EB , 根据式 (1b) 将接触
的势垒高度 <Bp表示为:
<Bp = EB - E v (3)
T ersoff 在论文中[ 5 ]采用价带顶作为能量原点 (即
E v= 0) , 所以式 (3)简化为 <Bp = EB。
M o¨nch [ 6 ]根据 T ersoff [ 5 ]的电中性能级计算结
果, 在紧束缚近似的能带中研究了复数能带支点
E bp与介电带隙W dg的关系, 提出一个计算接触势
垒高度 <Bp的关系式:
E bp - E v = 0. 449W dg - [E v - E v (km v) ] (4)




(0. 6223, 0. 2953, 0) 的价带带边, 其数值取
自紧束缚近似的能带计算结果。复数能带支点 E bp
相当于 T ersoff 模型中的电中性能级 EB ,W dg是介
电函数能隙。
在半导体合金结能带和的异质结能带排列的
研究中[ 1 ] , 曾对于整个布里渊区的能带本征值 E n
(k ) , 计算其 4 个价带和若干 (M c) 个较低导带的能
带 (本征值)平均值并称为平均键能 Em。在采用特















E n (k ) ]}
(5)
其中, k∈B Z 指在简约布里渊区中选取的特殊 k
点, Α(k )是特殊 k 点的权重, E n (k )是半导体能带的
能量本征值。对于布里渊区的每一个 k 点的 E n
(k ) , 将能量由小到大依次排列, 式 (5) 右边方括号
内第一项计算一个指定 k 点的 4 最低能量本征值
的平均值, 第二项计算紧接着的M c 个能量本征值
的平均值。笔者在平均键能的物理内涵探讨中发
现[ 2 ] , 当式 (5) 的M c= 5 时, 晶体的自由电子能带
中 Em 值与费米能级 E F 值极其接近, 在金属晶体
能带中的 Em 值也和 E F 值非常接近。仿效 T er2
soff [ 5 ]方法, 假定图 2 中的本征半导体费米能级 E sF
= Em , 由下式计算金属2半导体的接触势垒高度:
<Bp = Em - E v (6)
　　如果将计算式 (3)、(4)、(6) 与式 1 (b) 进行比
较可以看到, T ersoff、M o¨nch 和本文都是将参考
能级 EB、E bp和 Em 的计算值作为图 2 中确定接触





InP、A lA s、GaA s、InA s、A lSb、GaSb 和 InSb 等面
心立方半导体, 采用第一原理赝势能带计算方
法[ 8 ] , 计算它们的能带结构 E n (k )值。计算中, 晶格
常数取自表 1, 采用“Ceperley2A lder”交换2关联
势, 模守恒赝势直接由Bachelet 等的BH S 表得到。
对于平面波最高截断能量 E cat值, 除A lSb、GaSb 和
InSb 三种晶体取 2015R dy 外, 其它晶体都是取
22. 5R dy, 该取值保证了所计算的能带收敛。因为
采用的能带计算程序没有计入自旋2轨道 (SO ) 分
裂作用 (裂距 ∃0) , 考虑 SO 分裂作用的价带顶 E v
应该上移 ∃ 0ö3。对于表 1 列出十种半导体材料, 由
能带计算得到的结构 E n (k ) , 再考虑表 1 列出的
SO 裂距 ∃0 实验值的作用, 最后得到的直接带隙
E g, dir、间接带隙 E g, ind 列入表 1 (LDA 栏中)。表
1Exp t. 栏中列出直接带隙 E g, ind、间接带隙 E g, ind的
有关实验值。从表 1 可以看到, 半导体直接带隙
E g, dir 及间接带隙 E g, ind的计算值 (LDA ) 比实验值
(Exp t) 小得多。这是能带计算中采用局域密度泛
函交换2关联势 (LDA )的必然结果。T ersoff [ 5 ]在计
算 EB 值时, 考虑到能带计算中采用局域密度泛函
交换2关联势 (LDA ) 所得到带隙 E g, dir、E g, ind偏小,
对导带本征值 E n (k ) 的计算值进行修正, 研究中还
发现[ 11 ] , 采用间接带隙 E g, ind实验值对 EB 值的修正
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结果更加合适。根据 T ersoff 的研究结果, 采用类
似的带隙修正方法, 即根据表 1 间接带隙 E g, ind中计
算值 (LDA ) 与实验值 (Exp t. ) 之间的差值, 将第一
原理赝势能带计算得到的 E n (k ) 中 5 个导带的本征
值刚性上移, 使其带隙等于实验值, 然后再采用式
(5)计算平均键能 Em 值。在上述能带自洽计算和平
均键能计算均采用 60 个 k 点。表 2 给出平均键能方
法的接触势垒高度 Em - E v 的计算结果, 表中同时
列出T ersoff 的电中性能级方法[ 5, 11 ]及M o¨nch [ 6 ]的
接触势垒高度 EB - E v 及 E bp - E v 的计算结果, 表中
还列出接触势垒高度的有关实验值 <exp tBp 。
表 1　晶格常数 a 0 和 S0 裂距 ∃ 0 的实验值 (eV) ; 直接带隙
E g, dir、间隙带隙 E g, ind的实验值 (Expt. )和本文的计算
值 (LDA)
Tab. 1 　Lattice con stan ts a 0, exper im en ta l va lues of S0
spl it ∃ 0; the exper im en ta l and the ca lcula ted va l-














a0önm ∃0öeV (LDA ) Exp t. (LDA ) Exp t.
Si 0. 543 0. 04 2. 51 0. 63 1. 12a
Ge 0. 565 0. 29 - 0. 02 0. 09 0. 66a
GaP 0. 545 0. 08 1. 95 1. 63 2. 27a
InP 0. 587 0. 11 0. 80 1. 34b 1. 54 2. 03a
A lA s 0. 565 0. 28 1. 94 1. 29 2. 15a
GaA s 0. 565 0. 34 0. 50 1. 43b 0. 94 1. 71a
InA s 0. 606 0. 39 - 0. 17 0. 36b 0. 93 1. 52a
A lSb 0. 614 0. 70 1. 36 0. 96 1. 63b
GaSb 0. 608 0. 75 0. 03 0. 70b 0. 26 0. 80b
InSb 0. 648 0. 98 - 0. 33 0. 18b 0. 34 0. 62b
a引文[9 ]; b转引自引文[10 ]引用的实验值
5　讨　　论
从表 2 本文接触势垒高度 <Bp = (Em - E v)计算
值与实验值 (<exp tBp ) 的比较中看到, 除 Ge 和A lSb 计
算值与实验值的差别稍大于 011 eV 外, 其他半导
体材料的接触势垒高度计算值与实验值的差别都
比较小, 计算结果与实验结果符合较好; 对于大多
数半导体, 表 2 本文的 Em - E v 计算值与 T ersoff、
M o¨nch 的 EB - E v、EBp - E v 计算值都是比较接近
的。结果表明, 所建议的平均键能方法和 T ersoff
提出的电中性能级方法一样, 可作为金属2半导体
接触势垒高度的一种理论计算方法。
表 2　本文的带阶参数 Em -E v 计算结果和相应 E B-E v [5, 11 ]、
E bp-E v [6 ]的计算结果以及文献[10 ]所引用Au-P 型半
导体势垒高度 <exptBp 实验值
Tab. 2　The ca lcula ted va lues of Em -E v on th is paper and
the correspond ing va lues of E B-E v [5, 11 ] , E bp-E v [6 ],
and the exper im en ta l va lues of Au-P type barr ier
he ight <exptBp in reference[10 ]
Sem icon
ducto r











<exp tBp (A u) öeV
Si 0. 30 0. 36 0. 03 0. 32
Ge - 0. 05 0. 18 - 0. 28 0. 07
GaP 0. 86 0. 81 0. 83 0. 94
InP 0. 83 0. 86 0. 86 0. 77
A lA s 1. 00 1. 05 0. 92 0. 96
GaA s 0. 57 0. 50 0. 52 0. 52
InA s 0. 56 0. 50 0. 50 0. 47
A lSb 0. 42 0. 45 0. 53 0. 55
GaSb 0. 03 0. 07 0. 16 0. 07
InSb - 0. 01 0. 01 0. 22 0. 00
　　在已建立的 Scho t tky 势垒高度的计算中, 最
典型是 T ersoff 的电中性能级 EB 方法, 该方法计
算中只用到完整半导体晶体 (即本征半导体) 的能
带本征值 E n (k ) , 不涉及半导体的掺杂 (施主或受
主)问题, 所以可以认为, 电中性能级方法和平均键
能方法一样, 所计算的是金属2本征半导体的接触
势垒高度 (图 2 所示)。图 2 金属2本征半导体的接
触势垒模型中, 半导体费米能级 E sF 不同于半导体
物理中的“本征费米能级”。因为根据载流子密度
(n= p ) 所定义的“本征费米能级”基本上位于禁带
中央 E i。如果图 1 (b) 中的 E sF 就是本征费米能级
E i, 那么由式 1 (a)、(b) 得到的接触势垒高度 <Bp≈
<Bn , 与实验事实不符, 实际上大多数金属2半导体的
接触势垒高度 <Bp≠<Bn。接触势垒模型图 2 中的半
导体费米能级 E sF 表示的是本征半导体价电子处
于基态 (能带中价带全满、导带全空不存在载流子,
n = 0、p = 0) 时的费米能级, 为区别于半导体物理
中的“本征费米能级”, 把这个 E sF 称为“本征半导
体基态费米能级”。在电中性能级 EB 计算方法中
用到的“费米能级钉扎”, 实际上是假设电中性能级
EB 就是本征半导体基态费米能级 E sF 的另一种说
法。也就是说, 电中性能级 EB 方法和平均键能 Em
方法一样, 都认为他们采用的参考能级 EB 或 Em
在数值上等于本征半导体的基态费米能级 E sF 的。
(下转 453 页)
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表明, 由金属2n 型半导体接触势垒实验得到 <Bn然
后根据<Bp = E g- <Bn [见式 1 (c) ]计算 <Bp值, 和直接
由金属2p 型半导体接触势垒测量得到 <Bp值, 两种
做法得出的 <∀p值大致相同。这个结果表明, <Bp (或
<Bn ) 与半导体掺杂 (施主或受主杂质) 没有明显的
关系, n 型半导体接触势垒、p 型半导体接触势垒
以及本征半导体接触势垒, 三者的<Bp值 (或 <Bn= E g
- <Bp值) 应该是大致相同的。所以在表 2 中, 才能
够将由计算金属2本征半导体接触得到的势垒高度
Em - E v、EB - E v 等计算值同<exp tBp (A u) 实验值进行
比较。
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